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図 1 にこれまで観測した C4A コンプレックスの電子スペクトルの 0,0 バンドのレッドシフト値
とゲスト分子の分極率との相関を示す。C4A-NH3 の 0,0 バンドはモノマーの 0,0 バンドから
210cm-1レッドシフトしている。これは Ar のような無極性分子が分散力で包接される場合のレッ
ドシフト値と比べてかなり大きい。また、この数値は C4A-H2O の 0,0 バンドのレッドシフト値
200cm-1と近い。この結果から NH3も H2O 分子と同様な相互
作用で C4A に内包されたコンプレックスを形成することが
予測される。図2は(a),(b)にそれぞれC4AとC4A-NH3の IR-UV 
DR スペクトル、(c)に C4A-NH3の IRPD スペクトルを示す。
また、(d),(e)に量子化学計算(M05-2X/6-31+G*)で求めた二つ
の安定構造の IR スペクトルを示す。観測した赤外スペクトル




を 図 3 に 示 す 。
(a)endo-complex と










算の結果を見ると、endo-complex は OH 伸縮振動が分
裂していないのに対し、exo-complex は OH 伸縮振動
が 4 つに分裂しており、endo-complex の赤外スペク
トルが観測したスペクトルを再現している。
MP2/aug-cc-pVDZ 計算でも同様の結果が得られた。従
って赤外スペクトルの比較も C4A-NH3 は NH3 が内包
された endo-complex であると示唆しており、エネル
ギー的な安定性の結果も踏まえ、C4A-NH3 は NH3 が
C4A に内包された endo-complex であると結論した。
また、IRPD スペクトルと IR-UV DR スペクトルの比較から C4A-NH3 の結合エネルギーは
2820cm-1よりも小さいと見積もった。この値は C4A-H2O の結合エネルギー3140cm-1よりも小さ




 C4A- C2H2の 0,0 バンドはモノマーから 84cm-1レッドシ
フトしている。この値は C4A-NH3や C4A-H2O のレッドシ
フト値と C4A-Ar などの無極性分子のレッドシフト値の中
間の値である。図 4 には(a)にC4A の IR-UV DR スペクトル、
(b)に C4A- C2H2 の IRPD スペクトルを示す。また、(c)(d)
に量子化学計算(M05-2X/6-31+G*)で求めた 2 つの安定構造





endo-complex が exo-complex よりも 22.72kJ/mol 安定で
あることがわかった。振動数計算の結果を見ると、
endo-complex は OH 伸縮振動が 80cm-1分裂しており、






して OH 伸縮振動の分裂の有無を検証する予定である。 
 更に発表では C4A-CH4、C4A-N2 コンプレックスの構
造と IR スペクトルについても議論する。 
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図 5. C4A-C2H2の構造 
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